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ナノ電極作製方法や、走査トンネル顕微鏡による break junction (BJ)と呼ばれる方法が開発され、単







図 1 (a) 金属電極ではさんだ単一分子
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なった。しかし、複数の I-V 測定結果を重ねてプロットすると(図 2(c))、同一の分子を対象とした
測定にも関わらず、そのコンダクタンスの値は異なる幾つかの曲線群に別れていることが分かった。
これらコンダクタンスの揺らぎは、Au 基板と分子端に付加した S 原子との間の結合の不安定性に
起因している。Au-S結合は結合エネルギーが低いことに加え、S基が Au 表面上で複数の準安定な



















































図 3(c)の STM 像で分子列が確認できる。
STM で分子の位置を確認し、上方より STM 探針を近づけ、DEBと探針を化学結合させ単一分子接
合を形成する（図 4(a)）。実験には低温 STM（LT-STM）を用い、水素終端、基板への分子の蒸着お
よび測定はすべて窒素温度（75K）で行った。 









1. 低温(77K)における STM点接触観測 
1. 1 測定の安定性  
図 5(a)は、図 2(c)と同様に繰り返し I-V 測定を行ったものを重ねてプロットしたものであるが、
 





が分かる。接合は Si のバンド構造を反映した半導体的な IV 特性を示し、ギャップはおよそ 1.8eV




1. 2 スイッチング現象の発現 
図 5(b)は、IV 測定の時間変化を示したものである。挿入図（時間軸の拡大図）に見られるように




































2-2 不連続な電流変化とヒステリシス  
 電極間距離の変化に対して 2-1 節で述べた連続的な電流値の変化に加え、ある距離を境にして、
伝導特性が急峻に変化する現象が確認された。図 7(a)は、電極間距離Δz を 0.011nm ずつ変化させ
(c)、バイアス電圧を±2V の間で変えて測定した IV 曲線(b)を、電圧に対する電流値のカラー表示で
示したものである。
(d)は、(a)の A と B
の断面図で、電極間
距離を近づけた状
















図 7 電極間距離Δzを 0.011nmずつ変化させ(c)、±2Vで電圧を変えて測定した

































緑、黄線がそれぞれ x、y、z 方向への探針の移動距離を示している。電圧を 2V に固定し、探針の
位置を z方向に sin 曲線 50Hzで±0.1nm変化させて対応する電流の変化を測定（図 a 中の拡大図）
し、1.5 周期毎に x 方向へ 0.02nm 移動させ、同様の測定を行う。x 方向に 20 ステップ（トータル
0.4nm）移動させることで、x 方向の 20 点に対するバイアス 2V での電流の電極間距離依存性が得
られる。続いて y 方向へ 0.02nm に移動させ x 方向に逆方向に移動させながら同様の測定を繰り返













56 秒あたりまで、z方向の変位（緑線）に伴う、IV 曲線の急激な変化（図 7(b)の変化）が起こり繰
り返し測定されている。 (b)はこの変化を図 9(c)の様に 3 次元的に表示したものであるが、ここで
は、特定の面（x-z面(y=0.06nm)、y-z面(x=0.06nm)）、x-y面(z=-0.035nm)、に対し電流値を示してお
り、(c)(d)(e)はそれぞれ、(c)に示した 3 つの面を抜き出したものである。まず、(c)(d)より電極間距
離を z 方向に変化させた場合、2-2 と同様の電流値の急激な変化が確認できる。(e)からは、この変






電流値が大きく変化する z 方向の距離が小さくなっており、x 軸横方向の変化でヒステリシスのギ
ャップが広がる傾向にあることが確認できる（図 10(g)と 10(h)の fの矢印の zの値の差に対応）。更









させて距離依存性を測定し、20 ステップ進んだ所で y 軸に沿って 0.02nm 探針を移動させ、x 軸の逆方
向に20ステップ走査して同様の測定を繰り返す((b))。y軸に沿っても20ステップの移動を行うことで、
x-y平面で 20x20=400点の格子ができる。(c)は、これら 400点における電流の z方向に引き離すときの




















図 10 分子と結合を確認後 xyz方向に電極間距離を変化させた時の(a)赤；電流値、青；電圧、緑；z変
位、紺；x変位、赤；y変位、(b) 3次元マップ、(c) (d) (e)：(b)中の x-z面 、y-z面、x-y面、(f) cと同
一場所で z方向に電極間距離を遠ざけた場合の結果、(g)(h)：(c)(f)中の点線位置での I-Z曲線。 
 
4-1 計算方法 













図 12 は、ATK12.0、Gaussian03 での初期の構造を示している。ATK12.0 での Si 電極の原子列は
12 層で、表面は水素終端されている。シス体、トランス体の分子は分子のみで構造最適化を行い、
その後電極に接合し Si電極の表面 3層を含めた構造最適化を行う。Gaussian03 では、分子の両端を
Si 原子で止め、水素で終端する。基底関数は ATK12.0で Single-ζ Polarized、Gaussian03 では 2回最
適化を行うが、それぞれ 6-31G* 、ccp-VDZを用いている。 
 
4-2 Si-DEB-Si 分子接合伝導特性連続的な変化 
















DEB分子（赤線）の DOS(Density Of States)
の電子状態の変化を示している。図の
 

































いる。また、LUMOの位置変化も図 7の実験結果とほぼ一致する。探針位置を 3 次元的に変化させ
た場合の多様性については、より詳細な計算が必要となるが、ほぼ、妥当な結果が得られた。 
 
図 14 ATKの計算結果。分子接合内の分子(赤線)および Si電極(青線)の電子状態密度の電極間距離依
存性(a)と図中 LUMOのピーク位置変化のプロット（距離は、0.95nm, 1.00nm, 1.05nm）。(c)バイア
ス電圧 0と 0.8Vに対する分子接合のバンド図。 
 
図 15 (a)シス、トランスの分子構造、及び、(b)LUMO の
位置と電流特性の模式図とガオシャンの計算結果。シス、
トランス体の(c)構造エネルギーと(d)LUMO 準位の電極間
距離依存性。(e)ヒステリシスの模式図。 
